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 Figure 2. Calculated hole mobility μ of 
[4], [6], and [10]CPP. F is applied 
electric field. 
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疎水基修飾した CPP 非晶系の電子移動度が報告されている。しかしながら，CPP 非晶系の
電荷輸送特性に関する系統的な理解は十分でない。本研究では，京都大学化学研究所スー
パーコンピュータシステムに実装されている分子動力学(MD)ならびに量子化学計算ソフトウェ
アを使用して CPP 非晶系の電荷輸送シミュレーションを行い， CPP の環サイズや特異な分
子構造が電荷輸送特性に与える影響について検討した。MD計算にはLinux版LAMMPSを, 




を初期構造として MD 計算を行い, 4000 分子から
なるCPP の非晶凝集体を作製した。5-10 Å 程度の
近接した分子間においては herring-bone 様の配置






Monte Carlo法による電荷輸送シミュレーションを行った。得られた正孔移動度を Fig. 2 に示
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